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Masterarbeit zum Thema:

DFT-Untersuchungen zum Mechanismus der Reaktionen von Phospha-Wittig-Reagenzien
mit N-Hetereozyklischen Carbenen und N-Heterozyklischen Olefinen
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Intrinsic Reaction Coordinate

In der Chemie ist das Verstdndnis von Reaktionen von groRer Bedeutung. Dazu wird mit
verschiedensten Methoden der Mechanismus einer Reaktion erforscht. Durch den Einsatz von
guantenchemischen Methoden untersuchte ich den Reaktionsmechanismus der Umsetzung von
Phospha-Wittig-Reagenzien mit N-heterozyklischen Carbenen (NHCs) und N-heterozyklischen Olefinen
(NHOs) und konnte so zum Verstandnis dieser Reaktionen beitragen. Mit Hilfe von Dichte Funktional
Theorie (DFT) Rechnungen zeigte ich, dass Phospha-Wittig Reagenzien ArPPMe; mit NHCs und NHOs
in einem Sy2-artigen Mechanismus zu neuartigen NHC Phosphiniden-Addukten (Abbildung), oder P-
substituierten NHOs in einer selektiven C-H-Aktivierungsreaktionreagieren.
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